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(1) Li イオン二次電池材料 LiCoO2の精密電子密度解析の研究




子電子密度については、Bader’s Topological 解析により Co-O 結合の評価も行った。 
マキシマムエントロピー法の解析では、全電子密度だけでなく、球状原子からの差を示
す差分電子密度も求めた。その結果、Co 周りの O 方向の電子密度が少なくなっていること
が分かった。このことは、Co の 3d 電子が O を避けるように分布していることを示してい
る。 
Co-O 結合の Bader’s Topological 解析の結果、Co-O 結合は、NaCl などよりもむしろイ
オン結合的であることが分かった。以上のように超精密電子密度からイオン電池材料の電
子系の構造について新たな知見が得られた。 























多極子展開解析に基づく Deformation Density. (a),(b) TiO2, (c) Al2O3 
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子、35K で約 3.3 分子の水素を吸着できることを見出した。温度によって細孔あたりの吸
着量が変化することから、細孔内での水素原子の配置を SPring-8 でのその場Ｘ線回折実験




      








【 ３ 】天然鉱物熱電変換材料の構造科学研究 
 天然鉱物として存在する熱電変換材 Cu12Sb4S13.について 80K 以下の磁気転移に伴う構造
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の変化を、SPring-8 にて粉末および単結晶Ｘ線回折実験により調べた。その結果、相転移に
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